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アは、お互いの距離が約 2.4Åである第 3近接に配位し、このときの結合エネルギーは約 0.12 eVであった。低温
化ではヘリウムペアは分解しないで格子中を移動する傾向にあることから、Оサイト間のジャンプ頻度を直接カ
ウントすることにより、移動の活性化エネルギーを導出した。その結果、孤立したヘリウムにおける移動の活性




態と孤立状態間におけるギブスの自由エネルギー差が 0 になると仮定すると、両者のエントロピー差は 1.17×
10-3eV/Kとなった。 
次に、鉄中に 10 個および 18 個のヘリウムをランダムに配置し、系の温度を 150 K として分子動力学計算を行
い、1.5 ns 経過したときの鉄中のヘリウムの様子を図１にそれぞれ示す。ヘリウムは互いに第 3 近接を保ちつつ
集合体を形成していき規則的な配列を有した格子間ヘリウム集合体を形成することが明らかになった。しかしな
がら、計算温度を室温（300K）とすると、このような集合体は形成されずにそれぞれのヘリウムは孤立した状態
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   図１ 分子動力学計算により形成された鉄中の格子間ヘリウム集合体。青が鉄原子、濃黄がヘリウム原
子で格子間ヘリウム集合体付近の構造を抜粋して表示している。(a) 10 He、 (b) 18 He 
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